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ABSTRAK 
 
 
Telah dilakukan penelitian mengenai pemodelan senyawa Metil-3-(2-Hidroksi-
5-Nitrofenilamino)-3-Fenilpropanoat sebagai sensor anion. Penelitian ini bertujuan 
untuk mengetahui interaksi yang terjadi antara senyawa reseptor dengan anion dan 
hasil spektra UV-vis yang diperoleh. Anion yang digunakan dalam penelitian ini yaitu 
F-, Cl- dan CN- yang dimodelkan langsung interaksi pengikatan ionnya pada gugus 
fungsional -OH dan -NH dari reseptor. 
Metode yang digunakan untuk optimasi konformasi reseptor menggunakan 
level teori Hartree-Fock. Metode DFT (aug-cc-pVDZ) digunakan untuk mengetahui 
interaksi reseptor dengan anion. Konformasi untuk penelitian lebih lanjut dipilih 
berdasarkan energi yang relatif rendah selama proses abstraksi, yang berbanding lurus 
dengan populasi utama dalam ruang konformasi. Pemodelan interaksi yang dihasilkan 
pada penelitian ini dapat menggambarkan bahwa interaksi reseptor dengan anion CN- 
dan F- mengakibatkan terputusnya atom hidrogen pada gugus -NH disertai 
pembentukan ikatan kovalen dan ikatan hidrogen, sedangkan pada anion Cl- tidak 
mengalami hal tersebut. Interaksi tersebut juga mengakibatkan kenaikan level energi 
HOMO-LUMO namun menurunkan energi gap antara keduanya. Sehingga spektra 
UV-Vis yang dihasilkan dari pemodelan reseptor-anion mengalami pergeseran kearah 
range visible karena interaksi tersebut. Hasil yang diperoleh dari penelitian pemodelan 
ini memiliki kesesuaian yang baik dengan hasil eksperimen dan mampu memastikan 
interaksi utamanya yang berhubungan dengan ikatan -NH dan didukung oleh ikatan -
OH. Hal ini tidak mampu dijelaskan dalam eksperimen. 
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ABSTRACT 
 
 
Research on modeling Methyl-3-(2-hydroxy-5-Nitrophenylamino)-3-
Phenylpropanoat compound as anion sensor has been done. This study aimed to find 
out the interaction that occurs between receptor and anion, and the resulted UV-Vis 
spectra. The anions used in this research are F-, Cl- and CN-, which was modeled as 
direct ion binding interaction on -NH and -OH functional groups of the receptor.  
Method used for optimization of receptor conformation was Hartree-Fock level 
of theory. In order to understand receptors-anion interactions DFT (aug-cc-pVDZ) 
method was used. Conformations for further study were selected base on its relatively 
low energy during the process of abstraction, which were directly proportional to the 
predominant population in the conformational space. Interaction models generated in 
this study were able to illustrate that the interaction of receptors with anions CN- and 
F- resulted in breaking of the hydrogen atom in -NH group with the formation of 
covalent and hydrogen bond, whereas the anion Cl- was unable to do so. Such 
interactions were also resulted in increases HOMO-LUMO energy levels, but decreases 
energy gap on the other hand. Thus, UV-Vis spectra generated from this receptor-anion 
model shifted into the visible range due to interactions. Results obtained from this 
modeling study has a good agreement with experimental results and is able to ensure 
the interactions mainly related -NH bond and supported by -OH bond. This feature was 
not explainable in the experiment. 
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